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Таутомерия является одним из важнейших явлений в органической химии. Известно, что процес-
сы таутомеризации являются молекулярной основной спонтанного мутагенеза [1], играют важную роль в 
биохимии РНК [2]. Показано, что возможность таутомеризации молекул можно использовать при разра-
ботке новых противовирусных препаратов, вызывающих сбои при репликации ДНК вирусов [3], и необ-
ходимо учитывать при разработке новых лекарственных средств [4]. В хемоинформатике явлению тау-
томерии уделяется серьезное внимание при разработке баз данных и при компьютерном дизайне ле-
карств [5]. 
Для случая прототропной таутомерии логарифм константы таутомерии можно выразить через 
разности показателей кислотности двух таутомеров. Это соотношение используется всеми существую-
щими программами предсказания константы таутомерного равновесия [6,7]. Однако точность такого 
подхода невысока, поскольку при обучении модели кислотности не используются данные по константам 
таутомерного равновесия.  
Нами был разработан метод гребневой линейной регрессии для предсказания одновременно 
двух линейно связанных функционально зависимых величин. Было показано, что для данного случая 
регрессионные коэффициенты можно выразить в аналитическом виде. При обучении модели использу-
ется сразу два набора данных: по реакциям таутомерии и кислотностям органических соединений. 
Совместное обучение позволяет достигнуть повышения точности предсказания константы тауто-
мерного равновесия по сравнению с моделью, использующей только данные таутомерии (средний Q2 
вырос с 0.69 до 0.71). Кроме того была создана компромиссная модель, использующая идею совместно-
го обучения, которая способна предсказывать оба свойства  одновременно практически с той же точно-
стью, что и модели построенные классическим методом гребневой регрессии. 
Полученная модель была провалидирована на внешней тестовой выборке, взятой из работы [8]. 
Точность предсказания константы таутомерии  как для индивидуальных моделей, так и для моделей со-
вместного обучения на внешней тестовой выборке, состоящей из реакций, не встречавшихся при обуче-
нии моделей, практически не отличаются.  
Таким образом, предложенный подход позволяет с использованием одной и той же модели 
предсказывать кислотность соединений и константу таутомерного равновесия.  
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